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【はじめに】AlNは紫外発光デバイスへの応用が期待されており, 結晶の品質向上のために
様々な方法で AlN 結晶が作製されている. 特に近年, c 軸方向に沿った自発分極の影響を抑
えるために, 非極性面および半極性面での結晶成長に関する研究が盛んにおこなわれてお
り[1], 半極性面である AlN(11

_

02)面と AlN(11
_

01)面の成長が成長条件(H2圧)に依存すること
を示唆する実験も報告されている[2]. これまでに我々は, 窒化物半導体のエピタキシャル
成長過程の面方位および成長条件依存性を明らかにし, AlNの極性面および非極性面につい
ても, 温度と圧力を考慮した表面構造状態図を作成することにより, 成長過程と成長条件
および面方位との関係性を明らかにした[3,4]. 本研究では, 第一原理計算を用いて成長条件
に依存した半極性 AlN(11

_

02)面と AlN(11
_

01)面における表面再構成を明らかにし, そこでの
Al原子の挙動について理論的に検討する. 

【結果および考察】Fig.は温度 Tと H2圧力(pH2)の関数として示した, AlN(11
_

02)面および(11
_

01)面の表面構造状態図である. 低H2圧力下において, (11
_

02)面はN原子が脱離した表面(Fig. 

(a)の Aldim 2Nde)が最安定となり, (11
_

01)面では, N原子が脱離してさらに水素が吸着した表面
(Fig. (b)の 4Nde 3Al-H)が最安定となる. また, これらの表面におけるAlの吸着エネルギーは, 

(11
_

02)面(-3.25eV)よりも(11
_

01)面(-2.49eV)の方が低く, (11
_

02)面で Al原子が吸着し易い. 一方, 

高 H2圧力下においては, (11
_

02)面上に水素が吸着した表面(Fig.(a)の 2Nde 3Al-H)が出現する. 

この表面における吸着エネルギー(-2.00eV)は, 低 H2圧力下のものよりも低く, 高 H2圧力下
においてAl原子が吸着しにくい. これらの半極性面は, Nが水素で終端された半極性GaN(1

1
_

01)面の表面構造[5]と異なり Al が水素で終端された表面が安定となる. 以上の結果は, 成
長条件に依存した表面構造の変化およびそこでの成長過程が, 半極性面 AlN の成長におい
ても重要であることを示唆している. 
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Fig.: Calculated surface phase diagrams of (a) AlN(1-102) and (b) AlN(1-101) surfaces as 
functions of temperature and H2 pressure at Al pressure of 1.32×10-6 atm (1×10-3Torr). The 
hydrogen incorporated surfaces are stabilized in the regions emphasized by shaded areas. Top 
views of surface structures are also shown. Large, small circles, and crosses represent Al, N, and 
H atoms, respectively.  
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